Table 1S
Crystal data and structure refinement for 04161m.
Identification code 04161m
Empirical (2) C (5) 6083 (10) 7394 (4) 8227 (3) 18 (2) C (6) 4090 (10) 7164 (4) 8162 (3) 21 (2) C (7) 3887 (11) 6265 (4) 8261 (3) 21 (2) C (8) 4579 (10) 5969 (4) 8901 (3) 19 (2) C (9) 6530 (10) 6304 (4) 9019 (3) 18 (1) C (10) 6769 (10) 7235 (4) 8896 (3) 19 (2) C (11) 7393 (11) 6051 (4) 9631 (3) 22 (2) C ( (12) C(4)-C(23) 1.533 (10) C(4)-C(24) 1.550 (11) C(4)-C(5) 1.567 (10) C(5)-C(6) 1.514 (10) C (5) (4) 24 (4) 32 (4) 11 (3) -1(4) -4(3)
C (2) 23 (4) 33 (4) 38 (4) 9(4) 0(4) -7 (4) C (3) 30 (5) 29 (4) 32 (4) 11 (3) 6(4) -5 (4) C (4) 33 (4) 23 (4) 19 (4) 6 (3) 4 (3) 1 (3) C (5) 20 (4) 17 (3) 18(3) -2(3) 3 (3) 1 (3) C (6) 24 (4) 21 (4) 19 (4) 1(3) -6(3) 4 (3) C (7) 24 (4) 21 (4) 18(3) -4(3) -3(3) 1 (3) C (8) 19 (4) 24 (4) 14
C (9) 19 (4) 22 (3) 13 (3) 0 (3) 3(3) -2 (3) C (10) 17 (4) 25 (4) 14 (3) -2(3) 0(3) 1 (3) C (11) 21 (4) 28 (4) 16 (3) 1(3) -3(3) -6(3)
C (12) 15 (4) 31 (4) 18 (3) 4(3) -3(3) -2(3)
C (13) 17 (4) 19 (3) 18 (3) 2(3) -1(3) -2 (3) C (14) 15 (3) 22 (4) 18 (3) 0(3) -1(3) 1 (3) C (15) 20 (4) 28 (4) 14 ( C (19) 18 (4) 26 (4) 21 (3) 4 (3) 1 (3) 3 (3) C (20) 23 (4) 35 (4) 17 (3) 3(3) -3(3) 2 (3) C (21) 24 (4) 35 (4) 19 (4) 6 (3) 2 (3) 3 (3) C (22) 14 (4) 33 (4) 26 (4) 9(3) -1(3) -2 (3) C (23) 50 (6) 28 (4) 21 (4) 5(3) 0(4) -3 (4) C (24) 31 (4) 23 (4) 33 (4) 3 (3) 1 (4) 1 (3) C (25) 34 (5) 26 (4) 17 (
C (26) 18 (4) 23 (4) 21 (4) #1 -x+3/2,-y+1,z-1/2 #2 -x+2,y-1/2,-z+3/2 #3 x+1,y,z #4 -x+3/2,-y+1,z+1/2 #5 -x+1,y-1/2,-z+3/2 #6 x+1/2,-y+3/2,-z+2 #7 x-1/2,-y+3/2,-z+2 #8 x+1/2,-y+1/2,-z+2
